













































































































































壁が立ちふさがってきた。例えば、化学反応性の記述などの目安となる fchemical accuracy J 
を保つためには系全体のエネルギー計算の精度を室温 (kBT= 300K = 0.6 kcal/moI)の数
倍程度以下に抑える必要があるが、電子1個あたりのエネルギーのおおよその大きさは 1








































































ることで、 ProteinData Bank (PDB)に登録された分子構造等から出発して、Har廿ee-Fock
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